


















were   found   first   as   a  byproduct  during   the  preparation  of  bulk  quantities  of   fullerene
clusters [1]. Since then these materials have moved a long way and are now considered to






























bond length is  varied,   the effective hopping matrix element between the Carbon atoms
















Å  so as  to minimize nanotube­nanotube  interaction  in  a periodic system,  and  therefore
simulate an isolated nanotube. For the tubes in which the C­C distance was larger (above
1.8  Å),   we   considered   a   separation   of   26  Å.   The   plane   wave   pseudopotential
implementation of density functional theory as implemented in the VASP code [5] was
used for   the calculations.  The generalized gradient  approximation [6] was used for   the
























It   has   been   shown   earlier   [7]   that   the   strain   energy   dependence   is   well   described













volumes   lower  than  7.58  Å3/C we  find   that   the  diamond structure  is  more  stable  than
graphite. The equilibrium bond length of the diamond structure was found to be   1.55 Å.
We interpret this result as suggesting that the bonding will change over from sp2  to sp3







a  good   fit  within  a   continuum elasticity  model   as  well   as   cos2  θ  .  This  was   initially
surprising   as   the  bonding   character  was   changing   as   the  C­C  bond   length  was  being
changed.   The   reason   behind   the   success   of   the  model   is   because   it   is   primarily   the
contribution to the strain from the sigma bond that is changing as the bond length is being
changed. The dependence of this bonding energy has the cos  2 θ   dependence discussed





To   conclude,   we   have   performed   calculations   for   the   strain   energy   involved   in   the
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FIGURES
Fig. 1 : The variation of the calculated strain energy per atom (open circles) as a function of
the nanotube radius (R). The dashed curve represents a fit to the relation α//R2
Fig. 2: Plot of the strain energy per atom (open circles) as a function of the C­C­C angle θ
bent while forming the nanotubes. The dashed line represents the fit to the relation A +
B*cos 2θ.
Fig. 3: The variation of the energy per C atom as a function of volume in graphite (open
triangles) and diamond (open circles).
Fig. 4 : The variation of the strain energy per atom (squares) as a function of the C­C­C
angle θ  for C­C bond lengths of (a) 1.2 Å, (b) 1.3 Å, (c) 1.5 Å and (d) 1.8 Å. The dashed
line corresponds to the fitted expression A + B cos2θ .  A is found to be 4.04, 3.05, 1.66 and
0.51 and B is found to be ­16.296, ­12.27, ­6.71 and ­2.09 for (a) – (d) respectively.
